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Аннотация. В статье рассмотрено моделирование гетерогенного взаимодействия твердого мелкодисперсного 

материала с газообразным реагентом в условиях идеального смешения при обжиге сульфидных цинковых матери-

алов в печах кипящего слоя. Для описания влияния параметров на течение технологических процессов из модели-

руемой системы выделяются математические модели с набором входных и выходных параметров, которые затем 

объединяются в модули по функциональным связям. В ходе исследования решена задача разработки такой моде-

ли, которая позволяет проводить оценку состояний процесса обжига и выполнять расчеты показателей технологи-

ческой системы при изменении внешних и внутренних параметров. Разработка модели выполнялась на основе 

экспериментально-аналитического описания протекающих процессов, закономерностей химической кинетики 

гетерогенных реакций между газовой фазой и твердыми частицами, уравнений равновесия потоков веществ в ре-

акторе идеального смешения и термодинамических соотношений идеальных газов. Созданная математическая 

модель описывает механизм процесса обжига с учетом парциальных давлений реагентов, площади реакционного 

взаимодействия и интенсивности перемешивания твердого материала во взвешенном состоянии. Разработанная 

блочно-модульная модель в программном пакете Matlab Simulink позволяет выделить основные процессы и пара-

метры в структурированной системе блоков, проводить имитационное моделирование, оценивать и предсказывать 

влияние различных условий на показатели процесса, проводить оптимизацию технологической системы. Выпол-

нено объединение отдельных процессов в вычислительные модули, с помощью которых создается систематизи-

рованное иерархическое математическое описание в виде вычислительных блоков, в результате чего создается 

наглядная и хорошо структурированная система, в которой удобно выделить необходимые параметры и процессы 

для моделирования и изучения. Модель наглядно отражает механизм обжига  цинкового концентрата в печах ки-

пящего слоя и изменение его показателей в зависимости от условий проведения процесса и применима для подоб-

ных процессов металлургического и химического производства. 

Ключевые слова: математическое моделирование, идеальное смешение, Simulink, обжиг, кипящий слой, хими-

ческая кинетика, металлургия цинка, численные методы, вычислительные модули 
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BLOCK-MODULAR SIMULATION AND STUDY ON A BIMOLECULAR  

HETEROGENEOUS INTERACTION DURING ROASTING  

OF METAL SULFIDE 

Zarochentsev
 
V.M., Rutkovsky A.L., Kondratenko

 
T.V., Makoeva A.K. 

North Caucasus Mining and Metallurgical Institute (State Technological University), Vladikavkaz, Russia 

Abstract. The paper discusses the simulation of a heterogeneous interaction between a solid finely dispersed material 

and a gaseous reagent under conditions of the ideal mixing during roasting of zinc sulfide materials in fluidized bed 

furnaces. To describe the influence of parameters on the flow of technological processes, mathematical models with a 

set of input and output parameters are isolated from the simulated system and then combined into modules according to 

the functional connections. In the course of the study, the authors solved the problem of developing a model used to 

assess the states of the roasting process and calculating the performance of the technological system when changing 

external and internal parameters. The model was developed on the basis of an experimental and analytical description of 

the ongoing processes, the laws of chemical kinetics of heterogeneous reactions between the gas phase and solid parti-

cles, the equilibrium equations of substance flows in an ideal mixing reactor and the thermodynamic relationships of 

ideal gases. The designed mathematical model describes the mechanism of the roasting process, taking into account 

partial pressures of the reagents, the area of the reaction interaction and the rate of mixing the solid material in suspen-

sion. The block-modular model developed in the Matlab Simulink software package contributes to identifying the main 

processes and parameters in the structured system of blocks, carrying out simulation modeling, evaluating and predict-

ing the influence of various conditions on process indicators, and optimizing the technological system. The authors 

combined individual processes into computational modules used to create a systematic hierarchical mathematical de-

scription as the computational blocks, resulting in a visual and well-structured system, where it is convenient to high-

light the necessary parameters and processes for modeling and study. The model clearly reflects the mechanism of 

roasting a zinc concentrate in fluidized bed furnaces and the change in its parameters depending on the process condi-

tions, and this is applicable for similar processes in the metallurgical and chemical production. 

Keywords: mathematical modeling, ideal mixing, Simulink, roasting, fluidized bed, chemical kinetics, zinc metallurgy, nu-

merical methods, computational modules 
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Введение 

Наибольшее количество цинка до настоящего 

времени получают гидрометаллургическим способом 

с обжигом сульфидного концентрата в печах кипяще-

го слоя. Окислительный обжиг в кипящем слое обла-

дает большой производительностью и позволяет по-

лучать огарок, состоящий в основном из окисленного 

цинка, а также отходящие газы, содержащие серни-

стый газ в количестве, достаточном для производства 

серной кислоты. Протекание процессов окисления в 

автогенном режиме требует применения систем ав-

томатического контроля и регулирования параметров 

процесса для обеспечения заданных показателей про-

цесса [1-3]. Для эффективного функционирования 

такой системы в быстро изменяющихся условиях 

требуется заранее получать рекомендации, позволя-

ющие поддерживать оптимальные показатели про-

цесса [4]. Одним из наиболее эффективных методов 

решения поставленной задачи является определение 

показателей с помощью математической модели, 

описывающей эти процессы [5, 6], и последующая 

обработка получаемых данных с применением совре-

менных информационных технологий [7, 4].  

Математическое моделирование металлургических 

процессов вызывает значительные сложности из-за 

многообразия протекающих в них химических реакций 

и, следовательно, множеством нелинейных уравнений 

[8, 9]. Решение этих уравнений возможно с примене-

нием итерационных методов. Для описания влияния 

многочисленных параметров на течение технологиче-

ских процессов из моделируемой системы выделяются 

простые элементы с набором входных и выходных 

параметров, которые затем объединяются в модули по 

функциональным связям [10, 11]. Из отдельных моду-

лей создается систематизированное иерархическое 

математическое описание в виде вычислительных бло-

ков, наглядная и хорошо структурированная система 

[12, 13]. Для создания таких моделей широко приме-

няются специализированные пакеты программ, такие 

как Matlab, Simulink, Anylogik [14-16]. 
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Поэтому была поставлена задача разработки мо-

дели, позволяющей проводить оценку состояния про-

цесса обжига и выполнять расчеты показателей тех-

нологической системы при изменении внешних и 

внутренних параметров. 

Материалы и методы исследования 

Взаимодействие твердого материала и газовой 

среды происходит в аппаратах со взвешенным кипя-

щим слоем вибро- или механическим перемешивани-

ем, причѐм многие из протекающих таким образом 

процессов могут быть с достаточной точностью опи-

саны моделями идеального смешения [18-20]. В каче-

стве основной реакции этого процесса рассмотрим 

бимолекулярное взаимодействие:  

2 2S O O S ,OMe Me                      (1) 

где MeS – сульфид металла (Zn, Ni и др.); MeO – об-

разующийся оксид металла. 

Реакция (1) является основной при обжиге суль-

фидного цинкового концентрата в кипящем слое. По-

этому при создании модели обжига необходимо ис-

следование этого процесса. Обобщенно это уравне-

ние представим в виде следующей реакции:  

.A B R S                                 (2) 

На основании уравнения (2) зададим следующие 

условия процесса: вещества A и R являются газами, а 

вещества B и S содержатся в твердой фазе; в газовой 

фазе присутствует также нейтральный газ N, а в твер-

дой фазе – нереагирующий остаток Z; условия пере-

мешивания приближаются к идеальным. Материаль-

ный баланс этого процесса описывается следующей 

системой уравнений: 
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где 
0AP  и AP  – давление A в смеси газов, Па; 0ν  и ν  – 

скорость потока газа, м
3
/с; 0T  и T  – температура в 

реакторе, К; aR  – универсальная газовая постоянная; 

V  – объем реактора, м
3
; 

0Zg  и Zg  – содержание 

нейтрального твердого компонента кека в пульпе, 

кг/м
3
; PSr  – скорость реакции, 

3

моль
;

с м
 

0

γ
hB  и γ

hB  – 

содержание реагирующего компонента B в твердом 

на входе и выходе; MB – молекулярная масса веще-

ства B; индексом «0» обозначены величины во вход-

ном потоке, без индекса – в выходном потоке и внут-

ри реактора. 

В общем случае скорость гетерогенной реакции 

(2) зависит от реакционной поверхности и давления 

реагирующего вещества в газовой фазе [17, 21]: 

,A B

PS PS A Br K P S
 

                             (4) 

где 
PSK  – константа скорости реакции; A  и B  – по-

рядок реакции по веществам A и B (принимаем равны-

ми 1); SB – удельная реакционная поверхность, м
2
/кг.  

В связи с тем, что взаимодействие между газом и 

твердым мелкодисперсным материалом происходит в 

режиме диффузионного контроля, константа скоро-

сти реакции зависит от скорости перемешивания 

шихты. Поэтому константу скорости реакции выра-

зим уравнением, подобным уравнению Аррениуса: 

0 ,

aPS

a

PS

E

R T

PSK k e


                               (5) 

где 0PS
k  и 

PSaE  – эмпирические коэффициенты. 

Реакционная поверхность SB зависит от количе-

ства твердого в реакционном объеме, содержания B в 

твердом, размера и формы частиц. Поэтому выразим 

реакционную поверхность следующей формулой: 

γ ,
hB S h BS k G                                (6) 

где Sk  – эмпирический коэффициент удельной по-

верхности частиц на единицу массы твердого; γ
hB  – 

содержание реагирующего компонента B в твердом; 

hG  – содержание твердого в реакционной среде, кг/м
3
. 

Давление смеси газов на выходе при правильном 

решении системы уравнений (3а)-(3е) должно быть 

равно внешнему, что выражается уравнением баланса 

давлений: 

0,A S N atP P P P                          (7) 

где atP  – давление окружающей среды. 

Создание блочно-модульной схемы. Для реше-

ния полученной системы уравнений была создана 

блочно-модульная схема Simulink [14], приведенная 

на рис. 1. В таблице приведены некоторые парамет-

ры этой модели и входящие в неѐ модули.  
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Рис. 1. Блочно-модульная схема, описывающая механизм взаимодействия по реакции (2) газа  

и твердого сыпучего вещества (шихты) в реакторе идеального смешения 

Fig. 1. A block-modular diagram describing the mechanism of interaction by a reaction (2) of gas  

and a solid bulk substance (charge) in an ideal mixing reactor 

Таблица. Параметры блочно-модульной схемы Simulink 

T a b l e. Parameters of the block-modular Simulink diagram 

Наименование модуля/блока 
Обозначение в тексте, 

уравнение 

Обозначение  

на схеме 
Значение 

Единицы  

измерения 

Парциальное давление газа A на входе 
0

*

AP  Pc_A_0 0,21 атм 

Объем реактора V V_r 10 м3 

Поток твердого на входе 
0hg  g_H_0 2 кг/с 

Содержание B в твердом на входе 
0

γ
hB  Y_B_0 0,8 доли ед. 

Содержание твердого в реакционной среде hG  G_H 1000 кг/м3 

Скорость подачи газа v0 v_0 [1,5-2,5]* м3/с 

Температура реакции T T [1000-1400]* К 

Скорость реакции уравнение (4) Reaction_Rate_S [1,216]* 
3

моль

с м
 

Константа скорости реакции уравнение (5) Arrenius_Law_T [7,402e-6]*  

Материальный баланс веществ A, R уравнение (3a) MatBalans_Fluid_A_R 0 моль/с 

Материальный баланс веществ B, S уравнение (3б) MatBalans_Solid_B_S 0 моль/с 

Баланс давлений R, N, A уравнение (7) MatBalans_Fluid_R_N 0 Па 

* В квадратных скобках указаны величины, изменяющие свои значения. 
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В модели реализован механизм процесса взаимо-
действия газа и твердого диспергированного матери-
ала, протекающего в перемешиваемом слое пульпы, и 
исследовано влияние различных факторов на этот 
процесс. Во входных блоках констант в левой части 
модели задаются значения параметров, которые об-
рабатываются в модулях и соответствуют уравнениям 
математической модели. В правой части модели в 
блоках «Scope» и «Display» отображаются результаты 
моделирования и сохраняются данные в память для 
дальнейшей обработки и построения графиков. 

Модули «Reaction_Rate_S», «Arrenius_Law_T» 
рассчитывают скорость реакции и константу скоро-
сти, по соответствующим уравнениям (4) и (5). Рас-
считанные параметры передаются в модули «MatBa-
lans_Fluid_A_R», «MatBalans_Solid_B_S», в которых 
вычисляются уравнения материального баланса по A 
и B, которые должны дать нулевое значение на выхо-
де. Если решение отличается от нуля, то с помощью 
блоков «AlgebraicConstraint» подбираются такие зна-
чения давления газа A (P_A) и содержания вещества 
B (Y_B), которые позволят уменьшить отклонение от 
нуля до минимального значения. Как видно на схеме, 
отклонение получено порядка 10

-13
.  

Модуль «PresBalans_Fluid_R_N» вычисляет дав-

ления газов R и N, а также решает уравнение баланса 

давлений (7), при правильном решении это уравнение 

равно нулю, как видно на рис. 1. 
 

Модули в представленной на рис. 1 схеме реали-

зованы в виде подсистем. В качестве примера органи-

зации такой подсистемы рассмотрим блок 

«MatBalans_Fluid_A_R», представленный развернуто 

на рис. 2 [14]. В левой части схемы на рис. 2 нахо-

дятся входы модуля: «P_At_Pa» – давление окружа-

ющей среды, Па; «Pc_A_0» – парциальное давление 

газа A на входе; «v_0» –объемная скорость подачи 

газа на входе, м
3
/с; «T_0» – температура на входе, К; 

«RA» – универсальная газовая постоянная; «P_A» – 

давление газа A на выходе, Па; «v» – скорость потока 

газа на выходе, м
3
/с; «T» – температура на выходе, K; 

«r_A» – скорость химической реакции, моль/(м
3
 · с); 

«V_r» – объем реактора, м
3
; «M_A» и «M_N» – моле-

кулярная масса веществ A и N, кг/моль [7]. 

Вычисление материального баланса газа A проис-

ходит в блоке Add по формуле 

0
0.A A rF F F                                 (8) 

Полученное значение передается через выход 

«F = 0» на итерационный блок для подбора верного 

значения .AP  

В блоке «P_A_0» выполняется преобразование 

парциального давления газа A в физическое по формуле 

 
0 0

* Па .A A atP P P                            (9) 

 

Рис. 2. Схема модуля «MatBalans_Fluid_A_R» для вычисления уравнения материального баланса  

по веществу A и материальных потоков A, R, N 

Fig. 2. Diagram of the MatBalans_Fluid_A_R module for calculating the equation of material balance  

for substance A and material flows A, R, N 
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Физическое давление нейтрального газа вычисля-

ется в блоке «P_N_0» по формуле 

 
0 0

Па .N at AP P P                       (10) 

Поток вещества [A] на входе вычисляется в блоке 

«Mendel_Klap_F_A_0» по уравнению Менделеева-

Клапейрона: 

0

0

0

0

.
A

A

a

P
F

R T





                           (11) 

Аналогично вычисляется поток вещества [A] на 

выходе в блоке «Mendel_Klap_F_A»: 

.A
A

a

P
F

R T





                           (12) 

Поток нейтрального газа N одинаков на входе и 

выходе, его численное значение вычисляется в блоке 

«Mendel_Klap_F_N» по уравнению 

0

0

0

0

.
N

N N

a

P
F F

R T


 


                   (13) 

На основании стехиометрических соотношений 

поток вещества R определяется скоростью химической 

реакции и вычисляется в блоке «DF_A» по формуле 

.R PS rF r V                             (14) 

Рассчитанные по уравнениям (11)-(14) значения 

потоков веществ поступают на соответствующие вы-

ходы: «F_A_0», «F_A», «F_N», «F_R». Пересчет этих 

потоков из молей в килограммы осуществляется 

умножением на молекулярную массу соответствую-

щего вещества: 

кг
,

с
x x xg F M

 
   

 
                     (15) 

где x – вещество в соответствующем потоке (A, A0, R, N). 

Пересчитанные значения потоков поступают на соот-

ветствующие выходы: «g_A_0», «g_A», «g_N», «g_R». 

Результаты и их обсуждение 

Для моделирования влияния факторов потока 

раствора через реактор и перемешивания были уста-

новлены блоки переключения «Manual Svitch» и бло-

ки линейного изменения параметров v_0_rise и T_rise. 

Результаты моделирования приведены на рис. 3.  

Анализ графиков на рис. 3 показывает, что реше-

ние модели в изменяющихся условиям соответствует 

описанному в уравнениях механизму протекания 

процесса химического взаимодействия газа и диспер-

гированного твердого материала в реакторе идеаль-

ного смешения.  

Полученные результаты исследований позволяют 

использовать разработанную блочно-модульную мо-

дель для прогнозирования показателей процесса об-

жига сульфидных металлургических концентратов в 

печах кипящего слоя и настройки параметров систем 

управления протекающих процессов [22-25]. 

 

 

а 

 
 

б 

Рис. 3. Давление газа A в реакционном слое  

(кривая 1) и содержание вещества В (кривая 2)  

в зависимости от скорости подачи воздуха (a)  

и температуры (б) 
Fig. 3. Pressure of gas A in the reaction layer  

(curve 1) and the content of substance B 
(curve 2) depending on the air supply rate (a)  
and temperature (б) 

Выводы 

1. Процесс обжига сульфидных цинковых кон-

центратов представлен математической моделью, 

которая учитывает скорость перемешивания, парци-

альные давления реагентов в смеси и площадь реак-

ционной поверхности твердого реагента. 

2. Для решения полученной математической мо-

дели процесса обжига уравнений была создана блоч-

но-модульная схема в Simulink, которая представляет 

основные процессы и параметры в структурирован-

ной системе блоков. Это позволяет проводить имита-

ционное моделирование и оптимизировать процесс, а 

также оценивать и предсказывать влияние различных 

условий на показатели обжига.  
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3. Выполнено решение разработанной модели с 

применением итерационных методов, которое 

наглядно отражает механизм обжига сульфидных 

цинксодержащих материалов в кипящем слое и изме-

нение показателей процесса в зависимости от усло-

вий его проведения с высокой степенью адекватно-

сти. Возможно применение методов нейросетевой 

адаптации коэффициентов модели в условиях непре-

рывного получения технологической информации. 

4. Разработанная методика блочно-модульного 

моделирования может быть расширена для других 

металлургических переделов и позволяет создавать 

библиотеки блоков для различных процессов. 
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